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利用し，フッ化鉄/SIPr 触媒系による芳香族塩化物とアルキル Grignard 反応剤とのクロスカ
ップリング反応の反応機構解析を行った。まず対象原子の酸化数や隣接原子の種類，結合
距離の情報が得られる溶液 XAS (X 線吸収分光法) および DFT 計算を用いることにより，
反応溶液中で+II価のアート錯体 [MgX][FeIIF2(SIPr)(Me/alkyl)] (S = 2) が形成されているこ












R. Agata, H. Takaya, H. Matsuda, N. Nakatani, K. Takeuchi, T. Iwamoto, T. Hatakeyama, M. 
Nakamura, “Iron-Catalyzed Cross-Coupling of Aryl Chlorides with Alkyl Grignard Reagents: 
Synthetic scope and FeII/FeIV mechanism supported by X-ray absorption spectroscopy and 
density functional theory calculations”, Bull. Chem. Soc. Jpn. 2019, 92, 381–390. 
15
